Documento de Area — Fisica Atdmica e Molecular

1. Estado da Arte

1.1. Consideragdes gerais sobre o desenvolvimemtstado atual

A Fisica Atdmica e Molecular é uma area fundamedéalfisica moderna e tem
participado dos seus mais importantes avanco flaal do séc. XIX colocou na pauta de
preocupacdes da Fisica a questdo da compreens@spdotro de emissdo do atomo de
hidrogénio, em particular a série de Balmer, quesisbe de emissbes de radiacdo
eletromagnética localizadas na parte visivel deeasp. Durante o desenvolvimento da
mecanica quantica na primeira metade do séc. XX @sblema foi parcialmente resolvido
por Niels Bohr e posteriormente foi o primeiro ¢éeste aplicacdo da nova mecéanica
guantica representada pela equacdo de Schrodirgbora a explicagcdo de Bohr possa ser
considerada incompleta (ndo explica as intensidddsslinhas espectrais, por exemplo),
alguns postulados se mostraram perenes e funddme@&rtamente esse é o caso da
relacdo entre a diferenca de energia entre do@snés/o comprimento de onda da radicao
eletromagnética emitida (ou absorvida). Essa ésséneia da espectroscopia. Os
conhecimentos adquiridos nesse periodo serviramo coma base fundamental para a
qualificacdo e aceitacdo da equacdo de Schrodmggudaram a valorizar a area de
espectroscopia atdmica. Naturalmente essas pregirgpdoram ampliadas para sistemas
moleculares. Entretanto sistemas moleculares s@e meas espectroscopicamente pois
além de eletrbnicamente serem mais complaérokjem também espectroscopia rotacional
(na regido de micro-ondas) e espectroscopia vitmati(na regido de infravermelho).
Importantes estudos experimentais realizados na éverelata de quimica ajudaram a
ampliacdo da area nessa direcdo. Essa € uma cistazdemuito importante da area de
Fisica Atdmica e Molecular, sua multidisciplinadea Sistemas moleculares sdo hoje de
interesse também em Quimica, Bioquimica, Farm&t@, De forma correlata, sistemas
atdbmicos sdo o foco de interesse em Otica quartioaos frios, antimatéria, condensados
de Bose-Einstein, etc.

O desenvolvimento da area de Fisica Atdmica e dddtde € fortemente dependente

e influenciado por avangcos na parte experimentea parte computacional. Uma vertente



tedrica significativa envolve a solugdo aproximaslaada vez mais precisa, da equacao de
Schrodinger para sistemas cada vez mais compl&msnicio houve uma forte relacéo
entre essa area e a Fisica Nuclear. Um exemple@rgeidlisso € o modelo de camadas
(shell modél que, similar ao modelo de configuracdo dos adstrem um atomo ou
molécula, determina como os prétons e neutrongraajam em um nucleo. Mas também
importantes conceitos, métodos e teoremas foranpadithados por essas duas areas (por
exemplo o Teorema dinked clusterde Brueckner e Goldstone, é a base das teorias
perturbativas utilizadas constantemente para atenmosléculas). Diante da dificuldade em
se resolver a equacao de Schrodinger para sistealaégas, o desenvolvimento de codigos
computacionais tem sido uma preocupacao consfamtem meados dos anos de 1960 que
importantes avangcos em algoritmos e técnicas, @aiadum crescente — e posteriormente
revolucionario - desenvolvimento de recursos coapabais, tanto erhardware quanto
em software levaram a uma area tedrica intermediaria enffessiga e Quimica, chamada
de Quimica Quantica. No Brasil essa area comecoiniom da década de 1970 com
iniciativas pioneiras, notadamente no Rio de Jan&8&o Paulo, Belo Horizonte, Recife e
Brasilia apresentando um desenvolvimento mais m@ado a partir dos anos de 1980.
Uma marca da presenca e desenvolvimento dessatéredica no pais tem sido o
Simpésio Brasileiro de Quimica Tedrica, realizatgnhlmente desde 1981 e que congrega
cerca de 400 participantes, sendo cerca de 35ipartes brasileiros, distribuidos em
todas as regides do Brasil. Uma outra iniciativa &doEscola Brasileira de Estrutura
Eletronica, criada em 1987, que tem contribuidmcggalmente com a formagédo e
motivacdo de novos pesquisadores nessa area. @uents cientificos que ocorrem no
Brasil e também ja estdo consolidados nessa ae@ 3&orkshop em Fisica Molecular e
Espectroscopia, a Escola de Modelagem Molecul&istemas Biologicos e o Simpdsio de
Estrutura Eletrénica e Dinamica Molecular. O mateadesenvolvimento da quimica
guantica e da area de estrutura eletrénica de iaiatezvou ao Prémio Nobel de Quimica
compartilhado entre John Pople e Walter Kohn, e@&819

A natural aproximacdo com a Quimica e a Bioquintem levado a outras
preocupacdes que se refletem no amplo desenvoliomeecente de simulacbes
computacionais (Monte Carlo e Dinamica Moleculal3so serve também como

aproximacao da area com outra importante e muiil@ ab Brasil que é a area de Fisica



Estatistica (veja Documento de Area Fisica Esizdist Computacional). Ela permite o
estudo de atomos e moléculas interagindo com unp rtiguido. Assim, nota-se
imediatamente a importancia com os problemas derde espectroscopia molecular em
guimica e bioquimica. As configuracbes geradas pefalacdo sdo representativas do
liguido na condigdo termodindmica usada. Liquidea sido considerados em amplas
condi¢cbes termodinamicas, desde temperaturas rbait@s até condi¢cdes supercriticas.
Nesse Ultimo caso nota-se uma priorizacdo de agper@itica e também de dioxido de
carbono, que em condi¢Bes supercriticas € muitdousa industria. Essa € uma area com
importante participacdo brasileira, tanto de fisimmmo de quimicos e bioquimicos
tedricos e tende a crescer vigorosamente nos po8xamos. Internacionalmente, cresce
também a aplicacdo e desenvolvimento desses métpdos estudos tanto de
espectroscopia e reatividade molecular quanto tdetess de biomoléculas. Notadamente,
a area de estrutura de proteinas e reacfes em asnzem crescido bastante. Mais
recentemente os estudos de lipideos, membranabadratos também tém merecido mais
atencdo. Importantes grupos — tanto na Fisica@uiimica como na Biologia - nessa area
de simula¢des com aplicacbes biologicas se encontra Recife, Vitoria, Sdo Carlos,
Campinas, Sao Paulo, Rio de Janeiro e Porto Alegtee outros. Estudos com énfase nos
aspectos quanticos, mesmo de sistemas biomolesulséie amplamente difundidos no
Brasil envolvendo grupos em quase todas as gramesrsidades e regides do Brasil
(Manaus, Belém, Fortaleza, Recife, Macei6, SalvaBoasilia, Goiania, Rio de Janeiro,
Niteroi, Belo Horizonte, Sdo Paulo, Campinas, Sadds, Porto Alegre, Juiz de Fora, S&o
Jodo Del Rei, S&o José dos Campos, Curitiba, emiites outros).

A parte experimental da é&rea tem crescido e p@atio de importantes
desenvolvimentos recentes como a producdo de atdnuss condensados de Bose-
Einstein e também a espectroscopia tradicionalizeestd em condi¢Bes singulares
oferecidas pelo Laboratorio Nacional de Luz Simorat Em grande aproximacdo com a
Otica (veja Documento de Area da Otica) nota-seoitaptes desenvolvimentos dessa area
em Recife, Rio de Janeiro, Belo Horizonte, CampiBae Carlos, S&o Paulo, entre outros.

A participagdo experimental na area tem mostrasapeténcia para acompanhar e
avancar os importantes desenvolvimentos realizagkesnacionalmente. O numero de

participantes experimentais no Brasil ainda estéxalda média desejavel (que tende a ser



em torno de 60%) quando comparado aos paises waisamos cientificamente, mas tem
crescido bastante em qualidade e diversidade tiamaldécadas.

Sendo uma area fortemente influenciada pelo debemento experimental é
natural que haja uma necessidade maior de fortalgagos experimentais. Alguns
experimentos recentes, como a espectroscopia desegundo (que deu o Prémio Nobel
de Quimica a Ahmed Zewail em 1999) e a obtencdo, 1885, setenta anos apds sua
previsdo, dos condensados de Bose-Einstein (queodeémio Nobel de Fisica a Eric
Cornell, Carl Wieman e Wolfgang Ketterle em 2004ando gas atémico d&Rb s&o dois
exemplos dignos de mencédo. Um permite analizabesaguimicas na escala de tempo dos
ndcleos e o outro mostra uma relacdo muito detalldel sistemas atdémicos agindo
guanticamente numa escala grande e em temperafarasrdem de nano-kelvin. A
obtencéo do condensado é um exemplo do desenvoldnde técnicas experimentais de
alto nivel, o que nesse caso envolve resfriamentdager e por evaporagcdager cooling
e evaporative cooling De fato 4 anos antes, em 1997, Steven ChGpBen-Tannoudji e
William Phillips ganharam o Prémio Nobel de FisipaJo desenvolvimento de métodos
para resfriar e armadilhar &tomos usando luz d&.lAdanipulacdo quantica de atomos é
uma area muito ativa no pais com diversos grupasntgs. Sistemas atdomicos e
moleculares sdo de importancia central também déonniacdo e dtica quanticas. Existe
também um esforgo intenso na busca pela antimaérimrma atbmica e molecular.

Deve também ser mencionado o desenvolvimento aects instrumentais que
ocorre paralelo ao desenvolvimento para a obtedeamvos resultados.

Os primeiros espectrometros para estes fins foamtidos no pais no inicio da década
de 1970. Varios tipos de experiéncias foram emé&oduzidas pela primeira vez no pais,
guando se criou a tradicdo em varias subdareas diea fatdmica e molecular, de
desenvolvimento da prépria aparelhagem, devidouatoe versatibilidade proporcionada
para estudos de fendmenos fisicos de interesse tiadicdo foi continuada pelos grupos
gue se formaram a partir dos laboratoérios pioneksta evolucédo, em parte, coincide com
o desenvolvimento mundial da area. Nos primeirpe@sdmetros construidos, constatou-
se que uma melhor resolucdo espectroscopica esegaida utilizando uma otica de
particulas carregadas eficiente e condi¢cdes devattoo, livre de impurezas. Em virtude

dos avancos tecnolégicos ocorridos no final dadkda 60, na tecnologia de vacuo, com a



introducdo, por exemplo, das bombas turbomolecsilgree proporcionam rapidamente
condicbes de alto véacuo, livre de impurezas. Hotambém destacados avancos
computacionais, com a disseminacdo dos computagess®ais, que levou ao surgimento
dos primeiros softwares. Esses possibilitaram alosratorios calculos de propriedades de
lentes eletrostaticas para o eficiente transpadeleracdo e desaceleracdo de particulas
carregadas através de seus espectrometros. Aparetladgs sofisticados e eficazes
comecaram a ser construidos, levando a um congaer@anco na area, incentivando até
mesmo a comunidade mundial a revisitar uma varedael estudos de colisdo de
particulas.

Hoje, os estudos experimentais realizados no IBreain técnicas de espectroscopia
por absorcdo de luz ou espalhamento envolvendatespeopia por perda de energia de
elétrons, incluindo espectroscopia fotoeletrdngpae sado realizados por ativos grupos no
Rio de Janeiro, Juiz de Fora, Campinas, Brasilisgeré, entre outros. Entre diversos
processos de colisdo estudados se encontram freagéiene também a formacdo de
agregados de ions. lons também estdo envolvidoestaslos de fisica de superficie e
espectrometria de massa. Adicionalmente, estudafiseca de colisdes atdmicas com ions
pesados e a ionizagdo de elétrons em camadasasiteaiém de obtencdo de sec¢les de
choque para perda e captura de elétrons, multzagbes etc. Resultados obtidos por esses
laboratorios tem se mostrado importantes e senddimeém para uma interagdo saudavel
entre grupos tedricos e experimentais. Exemplod&s sido encontrado pelos grupos que
estudam espalhamento de luz, elétrons e pésitnon€eritiba, Sdo Carlos, Campinas,
Brasilia, Rio de Janeiro, Floriandpolis, Belo Horite, Sdo José dos Campos, Salvador,
etc.

Espera-se para os proximos anos o desenvolvingmtia maior dessas sub-areas
mencionadas e € possivel notar uma crescente jp@EgEN com 0 estudo de sistemas
moleculares em estados excitados.

1.2. Desafios e perspectivas

Analisando-se o desenvolvimento da area nos (tili\@nos nota-se um grande
amadurecimento recente da area e uma maior insergiinacional. Isso se nota também

com a participacdo de varios pesquisadores em &sngientificos, corpo editorial de



revistas internacionais, participacdo em confee&nuiternacionais com relativo destaque.
Isso tem sido acompanhado por um saudavel rejusiemesto dos pesquisadores, 0 que se
deve em parte as contratacdes realizadas nas sidades brasileiras nos ultimos 5 anos.
Como consequéncia, tem sido possivel uma maiord@isaparticipacdo em projetos de
grande relevancia. Existem varios projetos relados com outras areas do conhecimento,
como Otica, Fisica Estatistica, Ciéncia dos Magri@uimica, Bioquimica, Farmacia,
Astrofisica e Cosmologia, etc. Em cada uma, rek@garmproblemas em aberto sao
encontrados. S&o desafios importantes a compreats&eatividade de biomoléculas,
dindmica de estados excitados, estudos de marsadiotgicos, desenvolvimento e
designde novas drogas medicamentosas, desenvolvimem&ergores, em varias fases da
matéria, compreensao de atomos e moléculas exaticadAlgum esforco ja existe para o
estudo de caos em fisica atbmica e molecular.

Foi anunciada recentemente a deteccdo de nudeastid’He, anti-particula mais
pesada ja detectada, o que pode levar a estudicoed@ experimentais de moléculas
altamente exoéticas, formadas de antimatéria. O afurecimento” da antimatéria no
Universo é um enigma fascinante da cosmologia, @magnente discussao. A producéo de
antimatéria em programas como o ATHENA-CERN, se @& nivel atbmico,
antihidrogénio, visando testar o Teorema CPT. Astércia da “molécula” hidrogénio-
antihidrogénio € constantemente especulada. Osistamas exoticos como as moléculas
muodnicas e positronicas estabelecem uma ponte anfisica Atdmica e Molecular, a
Fisica Nuclear e a Fisica de Particulas. Uma iraptet fonte de informagfes em
Astrofisica s@o espectros de alta resolugdo de culale particulares; por exemplo,
informacdes sobre a abundancia de deutério no thauvé&la area de radio-astronomia a
identificacdo de novas espécies moleculares ngespterestelar é feita através da anélise
do espectro rotacional.

Deve ser ressaltado que existe a participacadldrasna maioria desses temas
relevantes, mas espera-se um maior desenvolvimaundtidisciplinar, uma das mais
importantes caracteristicas dessa area.

Para a abordagem tedrica desses temas certamemnée rgecessario 0

desenvolvimento de recursos computacionais, alénodas metodologias e algoritmos.



Com a crescente necessidade de se estudar sistaolesulares cada vez maiores
(biomoléculas) espera-se que métodos semi-empicmuEnuem sendo de importancia. A
espectroscopia de porfirinas, clorofilas e ftaloias deve se tornar ainda mais importante
diante da crescente pressdo pelo entendimento dmsessos moleculares do meio
ambiente. Assim, é também possivel o aumento del@stde moléculas relacionadas a
diversos aspectos do meio ambiente, incluindo oscgssos fisico-quimicos do

aquecimento global e dos ciclos do dioxido de aawb@ do oxigénio. Do lado

experimental esperam-se desenvolvimentos impodang area de espectroscopia de
absorcdo multifotdnica, o que serd um interessdetafio para os estudos tedricos.
Adicionalmente, os estudos de cinética de reac@edriamento e aprisionamento de
atomos, sistemas diluidos (dtomos em baixa derssiedzhixa temperatura, como no caso
de Condensados) continua muito ativo. Espectroaadpiatomos frios continua sendo de

grande interesse.

1.3. Brasil na area

A pesquisa em Fisica Atdbmica e Molecular no pa&sdd essencialmente nas
universidades e esta disseminada em todas as sedipenas cinco estados da federacao
ndo apresentam grupos de pesquisa nessa arealguas j@ mostram possibilidades e
interesse no tema.

Diversos pesquisadores sao cadastrados em maisaérea e de fato trabalham
em diferentes, porém correlatas, areas como CRisica da Matéria Condensada, Fisica
Estatistica e Computacional, etc. Isso faz comagubancos de dados mostrem uma certa
imprecisdo. Adicionalmente, a andlise dos diregrite grupos do CNPg mostrou a
inexisténcia de alguns grupos importantes e codbsci Assim a distribuicdo de
pesquisadores da area serd feita aqui apenasnia parcentual, comparando as diferentes
regibes do pais. Esses numeros foram obtidos atrdeéuma andlise adicional dos
pesquisadores cadastrados pela SBF na area (caglagaelor pode participar de mais uma
area) e pelas participacdes em algumas das mamtanges reunides do pais. Eles sdo
entdo mostrados na tabela a seguir e devem seadoslhegpenas de forma aproximada.

Ainda assim os resultados permitem detectar octspaue serdo discutidos em seguida.



Tabela: Estimativa da distribuicdo regional dos peguisadores na area.

Regiao Pesquisadores Participac&o no
ENFMC (2010)

(%) (%)

Norte

AM PA, AP, AC, RO RR 4 4

Nordeste

MA, PI, CE, RN, PB, PE, AL, 9 22

SE, BA

Sudeste

M5 SP, RJ, ES 64 57

Centro-Oeste

DF, GO TO Ms, MP 11 8

Sul

PR, SC, RS 12 9

Um aspecto interessante € que a participacaogtior€entro-Oeste € semelhante a
participacdo da regido Sul do pais, mais traditiooeno centro de pesquisas. Esse fato
decorre da concentracdo conhecida de pesquisag@nesyido de Brasilia, um conhecido
polo na area. Ademais, nota-se um vigor cresceamteegido de Goias. A regidao Norte
mostra uma baixa densidade, mas que nédo € castcteda area, sendo notada também
nas outras areas de Fisica. Por outro lado, pareeeno Nordeste existe uma baixa
concentracdo relativa. Em parte, isso € normalmeivtelado quando se considera a
participacdo de pesquisadores em departamentosidecg. Mas considerando a Fisica
Atdbmica e Molecularper se nota-se uma menor concentracdo de fisicos naoregi
Nordeste. Essa condicdo pode estar em vias de gmdamm o aparecimento de novos
grupos em Fortaleza (UFC), Natal (UFRN), Maceid-Al), Salvador (UFBA), llhéus
(UESC) e Teresina (UFPI). Nesse ultimo caso (URBdjece existir maior énfase

experimental. Novos pesquisadores da area foraemteroente contratados no campus de




Maraba da UFPA e na Universidade Federal da Intdgraatino-Americana (UNILA), em
Foz do Iguacu, criando condi¢des para que germgrepos em outras localidades.

Pesquisadores tedricos se distribuem por todesgé®s mas 0 mesmo nao ocorre
com a parte experimental. Nesse caso, existe uaragrconcentracdo no Sudeste, com
fortes grupos no Rio de Janeiro, Minas Gerais eP#&ho. Mas nesses estados hd uma boa
diversidade, ocorrendo em diferentes instituicbesnmesmo estado. O Rio de Janeiro
apresenta grupos nas mais importantes instituigdéesdade do Rio e também em Niteroi.
Minas Gerais, tem grupos também em Juiz de Foémel&o Del Rei. J& no estado de Sao
Paulo, existe uma ampla diversificacdo, envolveadoprincipais Universidades, como
USP, UNICAMP e UNESP. Fora desse eixo também emisgrupos experimentais
atuantes em Florianépolis, Sao José dos Camposib@uRecife, Jodo Pessoa etc.

Mas um ponto importante a ser mencionado € a péuoifege que tem sido dada, a
consolidacdo das técnicas de espectroscopia Gidtal resolu¢cdo no pais. O namero de
laboratoérios de pesquisa em Fisica Atdmica e Mtdeayue usam técnicas de absorcao,
emissdo, Raman, multifétons, espectroscopia lasealta resolucdo € muito reduzido. A
formacédo de pesquisadores nestas areas tem sidizigrgte. Isso € particularmente sério
guando se nota que recentes descobertas e dessrardbs importantes (citados
anteriormente) ocorreram gracgas a espectroscdpaein alta resolucéo.

A maior disseminacdo de tedricos ao longo do paisterpretada como sendo

consequéncias das dificuldades em estabelecertemganpos experimentais.

2. Relevancia para a Sociedade

2.1. Formacéo de Pessoal

A interacdo da Fisica Atbmica e Molecular com asithreas é uma caracteristica
marcante e essencial. Como mencionado em outrgsspigsse documento ha interacdes
de carater profundo entre essas areas. Isso se adaigemas moleculares serem de
interesse, além da Fisica, na Quimica, Biofisidagqimica, Farmacia, Fisica Estatistica,
Otica, Ciéncias dos Materiais, Nanotecnologia, &inblogia para citar 0os casos mais
evidentes. Outras possibilidades, ainda mais abrdeg existem, e entre essas, pode-se
citar a Gastronomia Molecular, onde se estudamegems quimicos relacionados com a



preparacdo dos alimentos para a manutencdo dogsemesr importantes e Fisica

Atmosférica, onde se estudam processos quimicesioahdos com a degradacdo da
camada atmosférica devido a presenca de poluéwt@s.momento de crescente impacto
da populacdo sobre os meios de sobrevivéncia eesceasrte imposicdo social para
gualidade de vida esse tema pode se tornar maiarge.

De uma maneira geral uma area tem influenciadaitea.oMas possivelmente a
maior influéncia fora da Fisica, seja a que ver@danica e da Bioquimica. A formacao de
pessoal tem crescido regularmente e isso pode sdidmmem diversas esferas, como a
crescente participacdo nos Encontros Nacionais idecaF da Matéria Condensada,
organizados pela Sociedade Brasileira de Fisicap@o de vista da necessidade de
pessoal na area, tem havido uma formacédo combieadd-isica e Quimica Quantica) de
pessoal quase em numero suficiente para supriesafids mencionados. Isoladamente, a
formacdo na Fisica deveria crescer e ser incemtiyaglo seu extraordinario aspecto
multidisciplinar. Analise breve dos doutorados doittos na area de Fisica Atémica e
Molecular mostra uma capacidade de crescimentoed®s e 50% nos proximos anos.
Seria altamente salutar que aumentasse a intecagd@rupos de exceléncia no exterior,
tanto no nivel de doutorado quanto de pés-doutor@@otamente a area teria também
muito a contribuir para a formacéo de professoeesi@ncias, disseminadores importantes
do interesse cientifico em qualquer sociedade. Ngsstido, € também muito importante
incentivar a formacdo de pessoal para atividadgmreamentais e de instrumentacao

cientifica.

2.2. Desenvolvimento cientifico e tecnoldgico

A area de Fisica Atbmica e Molecular pode natueali® ajudar o desenvolvimento
cientifico e tecnoldgico sustentavel por se debraghre sistemas moleculares vitais para a
existéncia e preservacao da vida. Além de tent@mdar os mecanismos envolvidos em
temas de meio-ambiente, ciclos de oxigénio, protesglar por absor¢cdo de moléculas,
desenvolvimento de farmacos com possivel utilizalgonoléculas naturais e de interesse
regional, € possivel designde sistemas moleculares por encomenda. A facdidad

desenvolvimentos ocorridos na sintese orgéanica if@mma formacdo de sistemas
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moleculares que sejam candidatos a formar novosriaiat funcionais. Essa engenharia
molecular vem ocorrendo no que se intitula fisio@ygca supramolecular, uma area
essencialmente iniciada pelo Prémio Nobel (198&n-Marie Lehn. As modelagens
moleculares tem um papel vital nessa direcdo eibaetn para o design e formacéo de
dispositivos e sensores na escala nanométricasegaspera poder revolucionar a producao
industrial nos proximos anos. As simulacdes reduzestos associados a experimentacdes
desnecessérias e as vezes danosas ao ecosistema.

Sistemas moleculares tem niveis quantizados degianeuma regido ampla do
espectro de frequéncias de radiacdo eletromagnétiesde micro-ondas até o
infravermelho, visivel e ultravioleta. Com processenvolvendo elétrons em camada
profunda é também possivel acessar a regido ds-Xai&kssa caracteristica facilita a
utilizacdo de moléculas para o desenvolvimenteeds@es e dispositivos.

Novas técnicas oOticas tém sido utilizadas em probs de salude e em terapia
fotodinamica que sdo motivo de grande interesses@ompotencial de aplicagdes em curas
ou alivio de tumores. Sistemas organometalicos dermostrado muito promissores no
tratamento de cancer. Corantes moleculares séis yitsia 0s processos envolvidos em
terapia fotodinamica. Esse tipo de estudos re@uparticipacdo de pessoal de varias areas
além da medicina, como a fisica, a quimica e agial

O laboratorio Nacional de Luz Sincrotron abriggpamantes grupos realizando
pesquisas moleculares em diferentes niveis. De&ssas, além de grupos que trabalham
com caracterizagdo de sistemas biologicos ha oyirodutivos grupos de pesquisa
estudando espectroscopia de fotoionizacdo de sistenoleculares variados, incluindo
fotoionizacdo de amino-acidos. Esta em planejamentestudo de fotoionizacdo de
sistemas moleculares em fase liquida. Recentenweiastdo, o Laboratorio Nacional de
Ciéncia e Tecnologia do Bioetanol, tem como miss&ural o desenvolvimento de fontes
renovaveis de energia através do bioetanol de desagucar, e lidara com importantes
desafios moleculares. Entre esses, a desconsteugd@adosa do material lignocelulésico
(da cana-de-acucar) em agucares fermentaveis padagdo de etanol. Ferramentas como
hidrélise acida, hidrélise enziméatica, plasmas deids) entre outras, podem ser utilizadas
para esta finalidade. A escolha e aplicacdo daanedktratégia exige um conhecimento
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profundo de todas as etapas de desconstrucaagatios pelas bases da Fisica Atémica e

Molecular.

2.3. Impacto na economia

Estudos na area de Fisica Atdmica e Molecular rpoctEntribuir enormemente no
processo de Desenvolvimento e Inovagdo Tecnolddesge os avancos conseguidos em
laboratorio de novas instrumentacdes até o desggmprddutos (sensores, marcadores,
farmacos, cosméticos de protecdo e recuperacdopad mencionar um exemplo, a
L"Oréal investiu em 2010 cerca de 650 milhdes desuno desenvolvimento cientifico
associado aos seus produtos cosméticos. No Beasiilza muito pouco a capacidade ja
instalada nas universidades que poderia contribais para a inovagao tecnologica. Isso é
verdade também em outros temas, como instrumeantpsedisdo e no desenvolvimento de
software computacional.

Como discutido na secdo anterior os sistemas milales podem participar de
tecnologia na escala nanométrica, e ter também iimpacto na industria farmacéutica, de
alimentos e cosmética. Um aspecto interessante eeciomar é que propriedades
moleculares associadas a sistemas isolados podeaprésentar as mesmas caracteristicas
em meio solvente (dgua por exemplo). Isso € esdepara entender as estruturas de
amino-acidos e pode ser estudado tedricamente elaivo sucesso através de simulacao
computacional, tendo grande redugdo com os custoslegenvolvimentos de novos
materiais. A induUstria farmacéutica carece de oconfentos adicionais para o
desenvolvimento de novas drogas e processos deptmae de drogasdug delivery.
Nesse caso torna-se imperativo entender os efeitiosfobicos e assim propriedades do
meio aquoso, essencial em processos bioldgicos.

A espectroscopia molecular tem sido largamentdizada no estudo da
concentracdo de poluentes nas grandes areas urbsswe feito usando-se métodos que
possibilitam medir, ao longo do dia e de forma iratd as variagcdes de gases coma,NO
O3, SO e outros. Este tipo de andlise ambiental tem ibopmclireto na economia, pois

propicia uma medida da qualidade do ar nos gracel®sos e pode servir como parametro
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para qualidade de vida e prevencdo de doencas alo tespiratorio nas grandes
concentragdes urbanas.

Finalmente deve ser enfatizado que estudos malesuimportantes e pioneiros
podem ajudar na manutencdo da lideranca brasieisaprojetos de energia renovaveis
como estabelecidos pela missdo do Laboratério Natide Ciéncia e Tecnologia do

Bioetanol.

3. Infraestrutura

A parte teorica envolvida nessa area necessitaopttialmente de bons recursos
computacionais. A revolucdo ocorrida, tanto em Wward como em software, foi muito
importante no grande desenvolvimento recente da &érica de Fisica Atbmica e
Molecular. E fato que hoje todos os grupos atuaéies de uma forma ou outra, acesso a
recursos computacionais que permitem, talvez cguna limitacdo, o desenvolvimento
de seu trabalho. Por outro lado, e associado aespmogresso é muito rapido e sistemas
atuais hoje serdo obsoletos, ou pouco competigwosim futuro préximo. Assim torna-se
necessario a criacdo de um sistema competitivexévéll. Por essa razdo, parece que a
criacdo de clusters computacionais tem sido prfesin comparacdo com a antiga idéia de
mainframes.Por outro lado, considerando que as dificuldadespobacionais crescem
fortemente com o tamanho do sistema molecular (paoamencionar a qualidade dos
resultados) esses recursos mostram cedo os seteslilsso € uma realidade mundial.
Pode ser que a existéncia de sistemas mistos, aoilidddes locais de clusters bem
configurados sendo suplementadas com acesso anasstde computacdo de alto
desempenho, seja uma solucéo a ser considerada.

No que se refere a pesquisa experimental, existbam parque de equipamentos
mas nota-se uma concentracdo muito grande em seggpecificas do pais, notadamente
na regido Sudeste. Mas ha também desigualdade® dnpropria regido sudeste. Seria
importante a disseminacdo de recursos experimestaisoutras regides que além de
permitir o fortalecimentos das pesquisas nessaSeggseria também um incentivo para o
surgimento de interesse na parte experimental.o®ytontos importantes que devem ser

ressaltados sdo a necessidade de manutencdo gameguoios existentes, e uma melhora
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nas oficinas de apoio incluindo a criogenia e aavid. Para maior agilidade na obtencéo
de resultados é importante uma melhora na partstikcg relacionada com os mecanismos
de importacdo de equipamentos e insumos basicoenéaivas existentes de melhorar os
processos de importagao infelizmente néo obtiveyasucesso esperado e tdo necessario.
Ainda, condicbes de estabilidade na rede elétriodeqm comprometer decisivamente
experimentos que devem ser conduzidos ininterrugrtéampor semanas e até meses. Neste
caso, a infraestrutura que deveria ser oferecidis pastituicbes de pesquisa, ndo é tao
simples de ser implantada como uma contrapartidadas os laboratérios onde ha
demandas por geradores e no-breaks de dezenasAdelkia politica de implantacdo
desta infraestrutura deve ser revista pelos orgédothento, para viabilizar pesquisas

competitivas no pais.

4. Inclusao Social

Fisica Atbmica e Molecular esta no berco da caat# Fisica Moderna e poderia
ter uma maior participagdo no esclarecimento daedade sobre temas de extrema
relevancia atual. Como exemplos temos o funciont&mda atmosfera e seu papel na
preservacdo e protecdo do ambiente na Terra, oohamento de ciclos da vida,
funcionamento e importancia de reldgios atdmicagportancia e anomalias fisicas e
guimicas da agua, e como isso nos afeta diretami&désnais certamente pode contribuir
para a formacdo e atualizacdo de professores, \a#g@nento de projetos cientificos de
laboratérios e de computacdo cientifica. E parteRégimento da Area a atribuicdo de
auxiliar na organizagao de cursos que contribuaia @anelhoria do ensino da matéria nos
cursos de fisica e quimica em todo o pais.

Por se tratar de uma area com multiplas possioiéd de aplicacdes, ela lida com
um grande potencial de gerar novos empregos no setostrial e pode lidar com os
importantes desafios dos Laboratdrios Nacionaisoconde Luz Sincrotron (LNLS) e de
Bioetanol (CTBE), esse Ultimo sendo estratégica palideranca brasileira nessa area de

energias renovaveis.
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5. Recomendacdes

1) E essencial uma maior formag&o interdisciplinar

Pelas caracteristicas multidisciplinares da aceemo discutido ao longo desse
documento, um recomendacdo importante seria axiagmodo das diferentes areas
tematicas em novos curriculos de graduacao e dgrpdsacédo. Essa, na realidade, € uma
tendéncia mundial. Nas areas de ciéncias € eskan@amelhor formacéo interdisciplinar.
No caso da fisica ressente-se de uma melhor foomag& quimica e biologia (ou
bioquimica). Uma maior mobilidade entre os pesaiasss destas areas deveria ser
incentivada, promovendo assim uma maior intersepfi@ as diferentes sub-areas.

2) E fundamental o fortalecimento de colabora¢desiraeionais

Ha alguns anos o Brasil interrompeu o seu foliera sucedido programa de bolsas
de doutorado no exterior. Esse programa foi muitportante na formagdo de nossos
doutores num momento de poucos quadros atuantpaisoMas deve ser acentuado que
ele também serviu para a aproximacdo com fortegogrule pesquisa no exterior. Mais
recentemente, até o incentivo para o cumprimentprdgramas de pés graduacdo parece
ter diminuido. E essencial o fortalecimento deabolacdes internacionais com os grandes
centros de pesquisa no mundo. Iniciativas, como cosvénios internacionais de
cooperagbes entre as agéncias de fomento brasileiragéncias de outros paises
importantes, deveriam ser ainda mais promovidadusive envolvendo as fundacgdes

regionais (FAPS).

3) E fundamental o incentivo para formac&o de noves|pisadores
experimentais

Diante do atual quadro de ampla e dominante faimale pesquisadores na area
tedrica é fundamental o incentivo para a formag@malos pesquisadores experimentais,
melhorando a relagéo teorico/experimental . Isstepser realizado através de incentivos
pelos o6rgdos de fomento para atividades experiisentddma parcela dessa
responsabilidade pode também estar localizadaira tmemacéo cientifica oferecida pelos

cursos de nivel médio que, além de deficientes eral,garamente incluem experimentos
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cientificos em seus contetudos programaticos. Devealado incentivo para os jovens se
interessarem pela area experimental e atentaiogdadoratérios que geralmente sofrem de
falta de manutencéo, baixa renovacdo de matedatgverba para material de consumo e

pouca, ou quase inexistente, infra-estrutura técnic

4) Recomenda-se a criacdo ou preservacdo de uma gaolilie apoio
ininterrupto aos pesquisadores ativos cientificataen

E evidente que a pratica de ciéncia competitivquee disponibilidade de
financiamentos sem interrupcdes, além de uma gmlite manutencdo de equipamentos.
Assim, recomenda-se a criagcdo ou preservacao depalit@a de apoio ininterrupto aos
pesquisadores ativos cientificamente, através tgadbae pesquisa, fomento para pesquisa

e maior possibilidade de locomoc¢ao no pais ou paseerior.

5) Recomenda-se a nucleacdo de grupos tedricos e imygreRiS nas
diferentes regides do pais

Finalmente, embora existam pesquisadores ativesarg@ea em todas as regides do
pais, o mesmo nao ocorre se o foco for colocadpant& experimental. A facilidade de
equipamentos para o desenvolvimento de fisicackedeim sido o incentivo para a criacao
de novos grupos de pesquisa em regides menos ¢aleseeconomicamente. Recomenda-
se portanto a nucleacdo de grupos tedricos e exgetais nas diferentes regides com
incentivo para as regides com menos recursos husaanatividade cientifica. A formagéo
de Centros Regionais fortes, com agregacao de igaggues experimentais e teoricos,
certamente poderia alavancar a area de Fisica gabeniMolecular para um nivel ainda

maior de exceléncia.

Sao Paulo, 02 de maio de 2011
Carlos Eduardo Fellows
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